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Table 5. Anisotropic displacement parameters (A2 x 103) for 1. The anisotropic displacement factor
exponent takes the form: -2 p [ h2 *2 U11 +... + 2 hk a* b* U12]



















































































































































































































Table 6. Hydrogen coordinates (x 10A4) and Isotropic displacement parameters (A2 x 1o) for1.


























































































































































































































Table 2. Atomic coordinates (x 10) and equivalent isotropic displacement parameters (A2 X 103) for 2. U(eq) Is
defined as one third of the trace of the orthogonalized UI) tensor.
x y z U(eq)
Hf 7434(1) 353(1) 8622(1) 36(1)
Cl 6580(3) -362(1) 6337(2) 67(1)
B 5968(9) 1681(5) 7494(9) 41(2)
P 5793(3) -829(2) 9882(3) 65(1)
C(1) 9713(9) -598(5) 8700(11) 57(2)
C(2) 9661(10) -366(6) 10139(10) 64(2)
C(3) 9902(10) 482(8) 10264(10) 65(3)
C(4) 10170(10) 780(5) 8858(14) 68(3)
C(5) 10049(9) 115(4) 7884(11) 54(2)
C(6) 9682(12) -1468(5) 8057(13) 94(4)
C(7) 9701(16) -943(9) 11435(15) 131(5)
C(8) 10212(16) 962(9) 11666(14) 137(6)
C(9) 10818(11) 1589(5) 8534(14) 95(4)
C(10) 10398(10) 118(6) 6290(10) 83(3)
C(21) 4956(9) 1075(5) 8205(10) 57(2)
C(22) 5352(14) 1036(7) 9704(13) 81(3)
C(23) 6700(15) 1434(6) 10099(10) 86(4)
C(24) 7213(8) 1808(4) 8772(8) 53(2)
C(51) 3797(11) -824(7) 9158(17) 128(5)
C(52) 5652(18) -846(8) 11814(13) 144(6)
C(53) 6218(11) -1898(6) 9452(13) 91(3)
N(A) 6003(25) 2056(14) 6005(27) 48(5)
C(31A) 7326(24) 2512(9) 5692(21) 60(5)
C(32A) 8004(68) 2000(39) 4599(61) 147(25)
C(33A) 7033(56) 3399(23) 5415(41) 82(12)
C(41A) 4741(24) 2025(13) 4845(19) 75(6)
C(42A) 4439(49) 1146(24) 4194(32) 112(12)
C(43A) 3333(37) 2340(31) 5282(53) 74(8)
N(B) 5510(44) 1854(23) 6007(56) 47(10)
C(31 B) 6403(38) 2340(18) 5075(37) 59(9)
C(32B) 8068(102) 2172(61) 4636(79) 99(25)
C(33B) 6703(103) 3217(43) 5446(75) 115(31)
C(41 B) 4126(38) 1603(23) 5164(32) 65(10)
C(42B) 4324(99) 1046(43) 3689(65) 120(23)
C(43B) 2886(85) 2267(58) 4869(103) 93(26)



















































































































































































































































































































































































Table 4. Anisotropic displacement parameters (A2 x 1o) for 2. The anisotropic displacement factor
exponent takes the form: -2 p [ h2 a* 2 U, + + 2 h k a* b* U12 ]






















































































































































































































































Table 5. Hydrogen coordinates (x 104) and Isotropic displacement parameters (A2 x 1o for 2.

























































































































































































































































































Table 2. Atomic coordinates (x 10) and equivalent isotropic displacement parameters (A2 x 1o for 3. U(eq) Is
defined as one third of the trace of the orthogonalized UIJ tensor.








































































































































Table 4. Bond lengths [A] and angles [9] for 3.
C(6)-H(6b) 0.95
C(6)-H(6c) 0.95
Hf-CI 2.434(2) C(7)-H(7a) 0.95
Hf-P 2.732(3) C(7)-H(7b) 0.95
Hf-CpA 2.214 C(7)-H(7c) 0.95
Hf-CpB 2.147 C(8)-H(8a) 0.95
C(1)-C(2) 1.43(1) C(8)-H(8b) 0.95
C(1)-C(5) 1.42(1) C(8)-H(8c) 0.95
C(1)-C(6) 1.49(2) C(9)-H(9a) 0.95
C(2)-C(3) 1.44(1) C(9)-H(9b) 0.95
C(2)-C(7) 1.48(1) C(9)-H(9c) 0.95
C(3)-C(4) 1.42(1) C(10)-H(10a) 0.95
C(3)-C(8) 1.51(2) C(1 0)-H(1 Ob) 0.95
C(4)-C(5) 1.42(1) C(10)-H(lOc) 0.95
C(4)-C(9) 1.48(1) B-C(1 1) 1.51(2)
C(5)-C(10) 1.50(2) B-C(14) 1.51(1)
B-C(1) 1.51(2) B-C(15) 1.56(2)
B-C(1 4) 1.51(1) C(11)-C(12) 1.41(1)
B-C(1 5) 1.56(2) C(1 1)-H(1 1) 0.95
C(11 )-C(1 2) 1.41(1) C(1 2)-C(1 3) 1.42(1)
C(12)-C(13) 1.42(1) C(12)-H(12) 0.95
C(13)-C(14) 1.40(1) C(13)-C(14) 1.40(1)
C(15)-C(16) 1.20(1) C(13)-H(13) 0.95
C(16)-SI 1.84(1) C(14)-H(14) 0.95
Si-C(17) 1.86(1) C(15)-C(16) 1.20(1)
Si-C(18) 1.87(1) C(16)-Si 1.84(1)
Si-C(19) 1.87(1) Si-C(17) 1.86(1)
P-C(20) 1.80(1) Si-C(18) 1.87(1)
P-C(21) 1.81(1) Si-C(1 9) 1.87(1)
P-C(22) 1.81(1) C(17)-H(17a) 0.95
Hf-CI 2.434(2) C(17)-H(17b) 0.95
Hf-P 2.732(3) C(17)-H(17c) 0.95
Hf-CpA 2.214 C(18)-H(18a) 0.95
Hf-CpB 2.147 C(18)-H(18b) 0.95
Hf-C(1) 2.54(1) C(18)-H(18c) 0.95
Hf-C(2) 2.552(9) C(19)-H(19a) 0.95
Hf-C(3) 2.50(1) C(19)-H(19b) 0.95
Hf-C(4) 2.51(1) C(19)-H(19c) 0.95
Hf-C(5) 2.51(1) P-C(20) 1.80(1)
Hf-B 2.59(1) P-C(21) 1.81(1)
Hf-C(1 1) 2.52(1) P-C(22) 1.81(1)
Hf-C(12) 2.441(9) C(20)-H(20a) 0.95
Hf-C(13) 2.379(9) C(20)-H(20b) 0.95
Hf-C(14) 2.441(9) C(20)-H(20c) 0.95
C(1)-C(2) 1.43(1) C(21)-H(21 a) 0.95
C(1)-C(5) 1.42(1) C(21)-H(21b) 0.95
C(1)-C(6) 1.49(2) C(21)-H(21c) 0.95
C(2)-C(3) 1.44(1) C(22)-H(22a) 0.95
C(2)-C(7) 1.48(1) C(22)-H(22b) 0.95
C(3)-C(4) 1.42(1) C(22)-H(22c) 0.95
C(3)-C(8) 1.51(2)
C(4)-C(5) 1.42(1) CpA-Hf-CpB 133.0
C(4)-C(9) 1.48(1) CpA-Hf-Cl 108.0
C(5)-C(1 0) 1.50(2) CpA-Hf-P 110.6




















































































































































H(1 Ob)-C(1 0)-H(1 Oa)








C(1 3)-C(1 2)-C(1 1)










































































































































Table 5. Anisotropic displacement parameters (A2 x 103) for 3. The anisotropic displacement factor exponent
takes the form: -2 p2 [ h2 *2 U11 +... + 2 hk a* b* U12 ]






























































































































































































Table 6. Hydrogen coordinates (x 104) and Isotropic displacement parameters (A2 x lO*) for 3.
x y z U(eq)
H(6a)
H(6b)
H(6c)
H(7a)
H(7b)
H(7c)
H(8a)
H(8b)
H(8c)
H(9a)
H(9b)
H(9c)
H(1 0a)
H(10b)
H(lOc)
H(11)
H(12)
H(13)
H(14)
H(17a)
H(17b)
H(17c)
H(18a)
H(18b)
H(18c)
H(19a)
H(19b)
H(19c)
H(20a)
H(20b)
H(20c)
H(21 a)
H(21b)
H(21c)
H(22a)
H(22b)
H(22c)
4020
3290
4360
1380
490
1310
780
620
140
3180
3530
2310
5180
5070
4840
1650
3220
2640
680
-4000
-2780
-3290
-4600
-3900
-3680
-3500
-2580
-2280
1040
2200
1670
270
390
1420
-780
-480
-940
3580
3230
3810
3950
4280
3460
6300
6890
5840
7480
7630
7740
5840
5340
6450
5760
6780
7630
7230
4080
3760
4410
6200
6550
6970
4940
5710
4630
2300
2750
2770
3330
4460
3790
3200
3740
4320
5710
4950
4780
6370
5720
5480
6430
5600
5680
6050
5110
5370
5450
4570
4660
2020
2560
3910
4230
2790
2840
3560
2400
3160
2260
1000
910
1100
3590
3450
4350
2240
2150
2100
3650
4490
3720
44
44
44
45
45
45
49
49
49
43
43
43
48
48
48
33
29
32
31
74
74
74
59
59
59
68
68
68
60
60
60
48
48
48
46
46
46
